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研究成果の概要（英文）：The program that calculates ab initio energy band structures of polymers 
adapting the helical symmetry was developed, and we calculate those of the polymononucleotide and 
the polydinucleotide. The polymononucleotide consisting with the guanine and cytocine base pairs is 
significantly interesting. The valence band top is found to move from the gamma point to zero point 
that is not true for that consisting with the adenine and thymine base pairs.
Furthermore, the difference between the electronic structures of the double helics and the single 






































































ここで H, F, Pは実空間での一電子ハミルトニアン、Fock、電子密度の各行列要素を表し、通常
の分子軌道計算で用いられるものと同じである。 
ここでらせん対称性をポリマーが持っているとし、対称軸が z軸であるとすると、通常の p軌




（２）基底関数は 6-31G を用い、最も簡単な DNA モデルとしては、二重らせん状態のグアニ
ン－シトシンの塩基対からなるモノヌクレオチドポリマー、poly-dG poly-dCを計算した。らせ












（１）計算機環境については、当初は Xeon E5-2630v3 dual  (2.4GHz, 8 core×2) メモリー64GB
の計算サーバーを使用し、初年度途中からは Xeon E5-2660v4 dual (2.0GHz, 14core×2)によるサー
バーに置き換えた。OS には CentOS 6.6/7.2 を使用し、並列計算ライブラリに mpich-3.2、コン






ポリマー(poly-(dG) poly-dC))を計算した。10ユニットで 1ターンとなるようにらせん角度は 36
度とした。隣接セル数については 5としているが、6-31G基底で SCFの収束解が得られている
ため、ほぼ充分であると考えられる。特徴的なのは、ナトリウムイオンが入っているためか、












Fig.1. The structures of base sequences of polymononucleotides and polydinucleotides 
（４）モデルDNAポリマーにおいて、糖鎖およびイオンがどのような影響を及ぼしているかを確かめるた










    
Figure 2 Crystal orbital of valence band top (bottom) and conduction band bottom (top) of (a) GC 
polymer without sodium phosphate, (b) GC polymer, (c) AT polymer without sodium phosphate, 



















Figure 3. The energy band structures of polydinucleotides 
 
 
Table 1. The effective masses of hole and electron of poly-dinucleotide along with the values of the top 
of the valence band (VB), bottom of the conduction band, and the band gap. 
polymer mass of hole top of VB [a.u.] mass of 
electron 
bottom of CB 
[a.u.] 
band gap [a.u.] 
AA -4.912 -0.1867 9.242 0.0014 0.1881 
AT -7.055 -0.1965 6.672 0.0147 0.2112 
AC -9.188 -0.1718 8.548 0.0138 0.1856 
AG -53.006 -0.1627 10.370 0.0108 0.1735 
GC -5.871 -0.1615 6.484 0.0162 0.1777 
GG -14.540 -0.1522 12.190 0.0088 0.1610 
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